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Abstract. M r = 3 3 4 . 4 ,  monoclinic, P21/c, a =  
11 .669(2) ,  b = 1 5 . 3 3 8 ( 4 ) ,  c = 1 3 . 5 9 6 ( 4 ) A ,  f l =  
133.75 (2) °, V =  1758 (2) A 3, Z =  4, D x =  
1.26 Mg m -3, 2(Cu K~) -- 1.5424 A, p = 0 .66  mm -1, 
F(000)  = 712, T =  295 K, R = 0 .035 for 1834 unique 
reflections. The molecule resulting from the condensa-  
tion of  two molecules of  2-methyl-3-phenylazirine 
with one molecule of  ethyl lactate has a tricyclic 
structure.  In spite of  the presence of  six asymmetr ic  
centers, only one diastereoisomer,  corresponding to the 
lowest steric hindrance,  is formed. 

Introduction. Le compos~ a &6 obtenu par  condensa-  
tion de deux molecules de m&hyl-2 ph~nyl-3 azirine 
avec une mol6cule de lactate d '&hyle (Alvernhe, Lau- 
rent, Mas roua  & Diab,  1983). I1 est remarquable  qu 'un 
seul diast~r~oisom~re soit obtenu. La  spectrom~trie de 
masse  et la R M N  IH n 'ont  pas permis d'en &ablir la 
structure de faqon non ~quivoque. 
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C(18) C(19) ~~C117) 
H(21) C(~20) 

H(2~) C(7~ /"-JC( 'i 6) Hi22)C~,~I' /~C(15) 
c(6)~K 

C(13) C1141H(4) ~ H{3} ~ 9  
C(51%K HI8) 

H~) 

Fig. 1. Vue sch~matique en perspective de la mol6cule (par 
simplification, les atomes d'hydrog~ne des ph6nyles ne sont pas 
repr~sent6s). 
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Tableau 1. Coordonndes et param~tres d'agitation 
thermique isotrope dquivalente 

B~q = ~ Zl~yflijai.aj. 

X y Z B~q(/~ 2) 
O(1) 0,3637 (1) -0,4089 (1) 0,4070 (1) 3,0 (1) 
0(2) 0,1352 (2) -0,4179 (1) 0,0574 (1) 4,2 (1) 
N(I) 0,0920 (2) -0,4767 (1) 0,1819 (2) 3,4 (I) 
N(2) 0,1902 (2) -0,2934 (1) 0,2713 (2) 3,1 (I) 
C(I) 0,2429 (2) -0,4160 (1) 0,4091 (2) 2,8 (1) 
C(2) 0,1319 (2) -0,4904 (1) 0,3100 (2) 3,0 (1) 
C(3) 0,1657 (2) -0,4223 (1) 0,1642 (2) 3,2 (1) 
C(4) 0,2869 (2) -0,3620 (1) 0,2830 (2) 3,0 (1) 
C(5) 0,4110 (3) -0,3283 (2) 0,2864 (2) 3,8 (1) 
C(6) 0,1615 (2) -0,3258 (1) 0,3554 (2) 3,0 (1) 
C(7) 0,2740 (2) -0,2519 (1) 0,4054 (2) 3,2 (1) 
C(8) 0,2056 (3) -0,5804 (1) 0,3663 (3) 3,9 (1) 
C(9) 0,3181 (2) -0,4336 (1) 0,5530 (2) 3,2 (1) 
C(10) 0,2282 (3) -0,4634 (2) 0,5779 (2) 4,2 (1) 
C(11) 0,2964 (4) -0,4799 (2) 0,7090 (3) 5,2 (2) 
C(12) 0,4559 (4) -0,4666 (2) 0,8171 (3) 5,4 (2) 
C(13) 0,5469 (3) -0,4359 (2) 0,7948 (2) 5,2 (2) 
C(14) 0,4796 (3) -0,4192 (2) 0,6633 (2) 4,0 (I) 
C(15) 0,0044 (2) -0,3130 (1) 0,3113 (2) 3,1 (1) 
C(16) -0,1380 (2) -0,3270 (1) 0,1772 (2) 3,8 (1) 
C(17) -0,2800 (3) -0,3177 (2) 0,1417 (3) 4,6 (1) 
C(18) -0,2845 (3) -0,2941 (2) 0,2361 (3) 5,0 (2) 
C(19) -0,1444 (3) -0,2786 (2) 0,3691 (3) 5,0 (I) 
C(20) -0,0003 (3) -0,2878 (2) 0,4064 (3) 4,0 (1) 
C(21) 0,2322 (3) -0,1587 (2) 0,3998 (3) 4,3 (1) 

Tableau 2. Principales longueurs (A) et principaux 
angles (o) de liaison intramoldculaires 

C(l)-O(1) 1,435 (2) 
C(2)-N(1) 1,474 (2) 
C(2)-C(1) 1,544 (3) 
C(3)-O(2) 1,235 (2) 
C(3)-N(1) 1,334 (2) 
C(4)-O(l) 1,441 (2) 
C(4)-N(2) 1,470 (2) 
C(4)-C(3) 1,518 (3) 
C(5)-C(4) 1,508 (3) 
C(6)-N(2) 1,482 (2) 
C(6)-C(I) 1,546 (3) 
C(7)-N(2) 1,490 (2) 
C(7)-C(6) 1,495 (3) 
C(8)-C(2) 1,523 (3) 
C(9)-C(1) 1,514 (3) 

C(1)-O(l)-C(4) 103,7 (l) 
C(2)-N(I)-C(3) 125,9 (2) 
C(4)-N(2)-C(6) 104,1 (1) 
C(4)-N(2)-C(7) 111,7 (1) 
C(6)-N(2)-C(7) 60,4 (1) 
O(1)-C(l)-C(2) 106,3 (1) 
O(1)-C(I)-C(6) 102,4 (l) 
O(l)-C(l)-C(9) 109,8 (1) 
C(2)-C(I)-C(6) 112,3 (1) 
C(2)-C(1)-C(9) 112,5 (I) 
C(6)-C(1)-C(9) 112,8 (1) 
N(1)-C(2)-C(I) 108,4 (1) 
N(1)-C(2)-C(8) 109,4 (2) 
C(1)-C(2)-C(8) 113,0 (2) 
O(2)--C(3)-N(I) 123,3 (2) 
O(2)-C(3)-C(4) 121,I (2) 
N(1)-C(3)-C(4) 115,6 (2) 
O(1)-C(4)-N(2) 107,0 (1) 
O(I)-C(4)-C(3) 108,0 (2) 
O(1)-C(4)-C(5) 109,2 (2) 
N(2)-C(4)-C(3) 103,9 (1) 
N(2)-C(4)-C(5) 114,0 (2) 
C(3)-C(4)-C(5) 114,2 (2) 
N(2)-C(6)-C(1) 105,7 (1) 

C(10)-C(9) 1,384 (3) 
C(l 1)-C(10) 1,384 (3) 
C(12)-C(11) 1,372 (4) 
C(13)-C(12) 1,372 (4) 
C(14)-C(9) 1,393 (3) 
C(14)-C(13) 1,392 (3) 
C(15)-C(6) 1,495 (3) 
C(16)-C(15) 1,394 (3) 
C(17)-C(16) 1,376 (3) 
C(18)-C(17) 1,369 (4) 
C(19)-C(18) 1,383 (4) 
C(20)-C(15) 1,386 (3) 
C(20)-C(19) 1,388 (3) 
C(21)-C(7) 1,495 (3) 

N(2)-C(6)-C(7) 60,1 (1) 
N(2)-C(6)-C(15) 121,0 (2) 
C(I)-C(6)-C(7) 113,8 (2) 
C(1)-C(6)-C(15) 119,3 (1) 
C(7)-C(6)-C(15) 122,0 (2) 
N(2)-C(7)-C(6) 59,5 (1) 
N(2)-C(7)-C(21) 115,5 (2) 
C(6)-C(7)-C(21) 123,2 (2) 
C(I)-C(9)-C(10) 120,9 (2) 
C(I)-C(9)-C(14) 120,5 (2) 
C(10)-C(9)-C(14) 118,6 (2) 
C(9)-C(10)-C(I l) 121,2 (2) 
C(10)-C(ll)-C(12) 119,8 (3) 
C(11)-C(12)-C(13) 119,9(2) 
C(12)-C(13)-C(14) 120,7 (2) 
C(9)-C(14)-C(13) 119,7 (2) 
C(6)-C(15)-C(16) 121,8 (2) 
C(6)-C(15)-C(20) 119,3 (2) 
C(16)-C(15)-C(20) 118,9 (2) 
C(15)-C(16)-C(17) 120,0 (2) 
C(16)-C(17)-C(18) 121,1(2) 
C(17)-C(18)-C(19) 119,6 (2) 
C(18)-C(19)-C(20) I19,9 (2) 
C(15)-C(20)-C(19) 120,5 (2) 

Partie exp6rimentale. Cristallisation dans l'6ther de 
p&role; parall616pip6de taill6 0,25 × 0,25 × 0,50 mm; 
diffractom6tre Nonius CAD-4; monochromateur de 
graphite; param6tres de r6seau affin6s par moindres 
carr6s utilisant 25 r6flexions; absences syst6matiques 
hOl pour l = 2n + 1, 0k0 pour k = 2n + 1. Corrections 
de Lorentz et de polarisation, absorption ignor6e. 
3512 r6flexions ind6pendantes examin6es pour 
2 < 2 0 < 1 4 6  ° , - 1 4 < h < 1 4 ,  0 < k < 1 9 , 0 _ < l < 1 6 .  
R6flexion de contr61e 132: variation maximale de 4,3% 
autour de la valeur moyenne. R6flexions observ6es si 
I >  1,25o(/) et I >  1,3Ifond. M&hodes directes: pro- 
gramme MULTAN78 (Main, Hull, Lessinger, Germain, 
Declercq & Woolfson, 1978). Affinements sur F. H 
partir de synth6ses AF, munis de B 8gal au B6q de 
l'atome porteur. It6rations finales sur les x, y, z de tous 
les atomes; R w = 0 , 0 4 9  avec w =  (a + blFol)-2; S 
=0 ,54 ;  (A/o)m~x=O,66 (atomes non H); s6rie- 
diff6rence finale: Ap <_0,08e,/~-3. f pris dans 
International Tables for X-ray Crystallography (1974). 

Discussion. Les c o o r d o n n 6 e s  a t o m i q u e s  affin6es sont  
dans  le T a b l e a u  1,* et les l ongueur s  et angles  de l iaison 
d a n s  le T a b l e a u  2. L a  mol6cule  est sch6mat i s6e  sur  la 
Fig.  1 ( O R T E P ,  J o h n s o n ,  1965). Ce t  un ique  diast6r6o-  
i som6re  poss6de  une  s t ruc tu re  t r icycl ique .  O n  peut  le 
d6crire c o m m e  r6su l tan t  de la c o n d e n s a t i o n  [ l ia isons 
C ( 1 ) - C ( 6 )  et C ( 4 ) - N ( 2 ) ]  de la m6thy l -2  ph6nyl -3  
azir ine avec une  p - o x a z i n e  r6su l tan t  e l le-m6me de la 
c o n d e n s a t i o n  d ' une  premi6re  mol6cule  d ' az i r ine  avec  le 
l ac ta te  d '&hy le .  C o n s i d 6 r a n t  la s t ruc tu re  ob tenue ,  un 
m 6 c a n i s m e  r6ac t ionne l  a pu  ~tre propos6 .  L 'unic i t6  de 
l ' i som6re  s ' expl ique  en par t icu l ie r  par  le fait  que la 
c o n d e n s a t i o n  avec  la p - o x a z i n e  s 'e f fectue  de sor te  
q u ' a u c u n e  con t r a in t e  d ' e n c o m b r e m e n t  s t6rique n ' ap -  
pa ra i s se  dans  la f o r m a t i o n  des deux  l ia isons  pr6ci t6es 
(A lve rnhe  et al., 1983). 

* Les listes des facteurs de structure et des facteurs d'agitation 
thermique anisotrope, des param6tres des atomes d'hydrog6ne et les 
6quations des diff6rents plans moyens, les distances atomiques fi ces 
plans et les angles di6dres ont 6t6 d+pos6es au d6p6t d'archives de la 
British Library Lending Division (Supplementary Publication No. 
SUP 39288:23 pp.). On peut en obtenir des copies en s'adressant ~: 
The Executive Secretary, International Union of Crystallography, 5 
Abbey Square, Chester CH1 2HU, Angleterre. 
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